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の際，グリシンと一つの水分子を quantum mechanics （QM）法である MP2/6-31G(d)
で取り扱い，その周辺の 100個の水分子をmolecular mechanics （MM）法である TIP3P




































( 1)  Ab Ini ti o QM/ MM -M C St udy on Hydr oge n Trans f er  of  Gl yc i ne Ta ut ome ri za t i on i n Aque ous  
Sol uti on:  Hel mhol t z Ene rgy Cha nge s  a l ong Wa te r-me di at e d and Dir e ct  Pr oc e ss e s, 
Hi de nor i  M i ya mot o, M is a ko Ai da ,  
Chemistry Letters , 42 ( 6) , 598-600 ( 2013) . 
( 2) He l mhol t z Ene rgy Cha nge  be t wee n Neutr a l a nd Zwi t t e ri oni c  For ms  of Gl yc i ne in Aque ous 
Sol uti on us ing Ab Ini t i o Expa nde d QM /M M -M C wi t h QM  Sol ve nt ,  
Hi de nor i  M i ya mot o, M . Aida , 
     Chemistry Letters , i n pr e ss  ( 2013) .  
